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TDSE の近似解法の 1 つに時間に依存しないガウス基底 gj (q)で核波束を展開する手法がある。これは












した von Neumann (vN)格子上にガウス基底を配置し、波束の伝搬方向を自動的に予測して基底の組を選
















第 3 章では、本手法を 1 次元の障壁散乱に適用し、時間に依存しないガウス基底で波束の並進運動を
適切にそして数値的安定性を保ちながら記述できることを確認している。また、波束が障壁と散乱して
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反射と透過の波束に別れることと、その反射・透過率が厳密計算としてのグリッド計算とよく一致し、
本手法の精度の高さも確認している。既存の手法である BEL MCG 法と同じポテンシャルと同じ条件で
比較を行ったところ、本手法では波束の動きに合わせて自動的に基底の数を最適化できていることが確
認できた。 












合と局所 2 次近似では、エネルギー固有値の差の精度が一致する。これは、局所 2 次近似でも、4 次の
項はエネルギー差の精度には関与せず、固有値全体のシフトに関係するためで、波束の時間発展に重要
なエネルギー差を正確に評価できていた。 


































中心位置{Q j }や中心運動量{P j }の時間発展方程式が不安定になり，トンネル現象などへの適用が
困難であった。 
このような状況のなかで，荒井雄太は，波動関数の時間発展を安定にかつ効率良く行うために、
位相空間を等間隔のセルに分割した von Neumann (vN)格子点{(Q j ,P j )}に時間非依存のガウス基底
を配置し，波束の伝搬方向を自動的に予測して基底を選んでいく波動関数展開法を開発した。本
手法を 1 から 3 次元のモデル系に適用して，基底の自動生成の効率性とトンネル効果に対する有
効性を明らかにした。本手法では，vN 格子の位置座標間隔 a と運動量間隔 b は，格子の縦横比
b/a = 2αℏ と格子の面積 ab = 2πℏγ を満たすように決定する。完備性パラメーターγ は，高い数値精
度が期待できる過剰完備な γ < 1 とするが，計算が不安定になる限界値よりは大きくとる。隣接基
底間の重なりは exp(−πγ/2)で与えられる。展開波動関数 Ψ に対して，基底として選ぶ g j (q)の条件
は，その中心位置 Q j での確率分布 |Ψ(Q j )|2 が設定した小さな閾値 ε を越えることである。これら
の条件を満たす基底で初期波動関数を展開し，展開係数の時間変化を TDSE から計算する。基底
が張る領域外に波束の微少成分が伝搬し，領域端にある基底の中心位置における確率分布 |Ψ|2 が設
定した小さな値 δ (> ε)を越えると，同じ手順で新しい基底の組 を選び直して再び時間発展を
追う過程を繰り返す。本手法は，数値計算の安定性と精度を確保しており，少ない基底で効率よ
く波動関数の時間発展を計算できる。 
2 つの閾値 ε と δ で波動関数を再展開する本手法を使えば，多次元でもトンネルの進行方向を自
動検知し，それに応じてガウス基底が自動選択され，複雑なポテンシャル形状のトンネル過程の
時間も高い精度で計算できる。基底間の積分に際しては，ポテンシャルを座標変位の 2 次関数で
表す近似が有効に働いており，電子状態計算を使って様々な分子構造に対応するガウス基底とポ
テンシャルの勾配と曲率を用意すれば，多原子分子の on-the-fly 動力学計算にも適用できる。以上
の研究内容は，提出者が自立して研究活動するのに必要な能力を有していることを示すものであ
る。したがって，荒井雄太提出の博士論文は，博士（理学）の学位論文として合格と認める。  
